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1. 緒言 
 切削加工は多くの機械材料に適用可能であり，柔軟性に
富む高効率かつ経済的な除去加工法であることから，工業
界・産業界では従前より広く多用されてきた加工法である．
それゆえ，新規機械材料や新規工具材料の開発時には，付
加価値を高めるために切削加工時の被削性を良好とする
こと，たとえば，切削力が小さくなるとか，付着や凝着が
生じ難いとか，切りくずが伸びないといった内容を，新規
材料の製造前に見積もることが労力や時間の無駄を省く
ことにつながる．しかるに，切削加工のシミュレーション
は長足の進歩を遂げているのにも関わらず，工具すくい面
でのすべり条件が解明されていないために被削性の予測
は困難であり，材料製造前の被削性の見積もりは，材料開
発を行なう研究者や技術者の経験と勘に頼っている面が
多い． 
一般に，被削材と工具材すくい面界面におけるすべり条
件は，当初は摩擦面が固着するとされ，やがて摩擦面に働
くせん断応力 τが増大して，同応力 τが摩擦応力𝜏𝑓に達す
るとすべりが生じると考えられる．摩擦応力𝜏𝑓は，アモン
トン・クーロン摩擦により考える方法， 摩擦特性式を用
いる方法，材料のせん断降伏応力に適当な係数をかけた平
均的な摩擦力を仮定する方法がある(1)．しかしながら，い
ずれの方法も問題がある．アモントン・クーロン摩擦は切
削加工時のすくい面摩擦のような真実接触面積と見かけ
の接触面積の比が 1 に近い場合には成立せず，摩擦特性式
はパラメータ導出時に実験値が多数必要となるため面倒
であり，適当な係数をせん断降伏応力にかける方法は係数
の算出根拠が薄弱である．そのため，新しい工具材や被削
材を開発する場合にあらかじめ摩擦応力𝜏𝑓を近似する方
法がない．そこで新たに，切削中の工具刃先近傍において
被削材新生面と工具すくい面が量子力学的に結合してい
ると考え，すべり条件を求めて各種工具材種の摩擦分力を
予想する一手法が提案された(2)．しかし，実際には摩擦分
力は切削温度の影響を受けることが知られているが，同報
告で提案された理論には切削温度による影響を考慮して
いない． 
そこで本論文では切削温度がすくい面摩擦力に及ぼす
影響を原子スケールでモデル化し，摩擦特性式を導くこと
で，切削温度を考慮した摩擦分力予想の構築を目的とする． 
 
2. すくい面摩擦モデル 
2.1 すくい面上での滑り移動 
 酸素などの気体が固体に化学吸着する場合，吸着は固体
表面上の特定サイトで生じるので，被削材と工具すくい面
界面でのみかけの接触面積と真実接触面積とが等しい領
域，メタルコンタクト領域(3)に着目すると，Fig. 1 に示す
ように被削材原子の結合位置は，整然と並んだ工具表面原
子群の特定のサイトと考えられる．したがって，結合した
被削材原子が移動する場合は，移動方向にある特定サイト
間の距離 ℓだけ移動すると仮定すると同値 ℓが平均自由行
程である．平均自由行程 ℓはすくい面界面における転位移
動とみなすことができる．すなわち，Fig. 1 に示すように，
せん断面における塑性変形を経てランダム性が増した被
削材原子群が，整然と並んだ工具表面原子群の特定のサイ
ト上に瞬間的に固着し，次いで外力𝐹𝑡による切りくず移動
に伴なって，クラスターサイズの転位が切りくず移動とは
逆方向に移動するとモデル化される．また，同領域では工
具すくい面原子と被削材切りくず原子とが量子力学的に
結合していると考えると，第一原理的に固着時の工具材原
子と被削材原子間の結合力 Fが近似できる(3)． 
Fig.1 Work- tool molecules-cluster model 
転位移動に関わる被削材原子 M が一定の外力𝐹𝑡のもと，
原子レベルの力𝐹𝑓を受けて，Fig. 2 に示すブラウン粒子モ
デルのように，周囲の原子𝑚𝑗から受けるランダム力で運
動する場合の運動方程式は，ハミルトンの正準方程式を利
用すると最終的に式(1)，式(2)のように表される(4). 
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なお，𝑚𝑗は工具材など周囲原子の質量，𝜔𝑗，𝑞𝑗は同原子
の固有振動数，変位であり，𝛾𝑗は結合関数， M，Q，V は
被削材原子の質量，変位，速度(=dQ/dt)である．なお，𝐹𝑓と
𝐹𝑡の関係は n を単位面積当たりの転位数，A をメタルコン
タクト領域の面積とすると次式で与えられる． 
𝐹𝑓 =
𝐹𝑡
𝑛𝐴
                                    (3) 
ここで，式(2)に関して射影演算子法を用いると式(4)が得
られる． 
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なお，Γ は記憶関数と呼ばれ，与えられた初期位置 Q(0)
に応じて．工具材の初期位置(q(0),p(0))が温度Ｔのカノニ
カル分布に従うと仮定すると次の関係が成り立つ. なお，
p= mdq/dt である． 
 
〈𝑅(𝑡)𝑅(𝑡′)〉 = 𝑘𝐵𝑇𝛤(𝑡 − 𝑡
′),      〈𝑅(𝑡)〉 = 0      (5) 
 
また，記憶効果のもたらす相関時間が被削材運動の観測時
間に比べて無視できるくらい小さいと考え，振動数𝜔𝑗の分
布をデバイ形で仮定すると式(6）が得られる．ただし， 結
合係数𝛾𝑗は一定で γ/√Ｎとし，𝜔𝑑は振動数の上限とする． 
Γ =
3𝜋𝛾2
2𝑀𝜔𝑑
3                                       (6) 
この結果，式(4)は式(7)のランジュバン方程式となる． 
M
dV
dt
= −ΓV + R + F 𝑓                   (7) 
式(7)における粘性Γは，界面での滑りに対する結合力に
よる抵抗を表すエネルギ損失であり，本モデルでは切削工
具面上の外力である摩擦分力𝐹𝑡の散逸に平衡すると考え
る．式(7)は，転位移動に伴う被削材原子の質量 M が転位
の移動速度 V にて移動するときに原子的な摩擦力𝐹𝑓に釣
り合う ΓVなる減衰抵抗力を受けることを意味する．この
とき，R はサイトおよび周囲の工具表面原子から受けるラ
ンダム力であり，平均 0 の正規分布をなしている．したが
って，同式は転位移動に伴う多数粒子の運動で同一である
から，粒子数が膨大な数になると R の分散は小さくなり
無視できる．同時に，微粒子のため M は小さく慣性力が
無視できるとすると，式(7)は式(8)に変形される． 
 
−𝛤𝑉 + 𝐹𝑓 = 0                                 (8) 
 
式(8)に式(3)を代入すると摩擦分力𝐹𝑡は式(9)のように表
すことができる． 
 
𝐹𝑡 = 𝑛𝐴𝑉𝛤                                (9) 
 
粘性係数 Γは電子状態解析を用いて式(6)から求め，摩擦
分力に影響を及ぼす単位面積当たりの転位数 n は，工具/
被削材界面に存在するクラスター数と比例の関係にある
として，同値との比から求める． 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.2 Brown particle model 
 
3. 粘性係数Γの具体的な算出 
3.1 シミュレーションモデル 
 量子力学的結合力の近似には分子軌道法 DV-Xα 法(5)を
用いた．同法では原子集合体の波動関数を各原子軌道の波
動関数の重ねあわせとして記述し，クラスター法に基づい
た計算が可能である．したがって，任意の原子配列に対す
る計算が可能であることから表面，界面などの局所的な部
位を計算するのに優れている．そこで，Fig. 1 のすくい面
に距離 e で接している被削材原子と工具材原子を対象に，
Fig. 3(a)に示すような被削材原子と工具主成分クラスター
を用いて切削工具すくい面界面をモデル化した．工具主成
分クラスターとは，具体的には，超硬工具の場合は WC
を選択した．その他の工具材の場合は，Fig. 3(c)，Fig. 3(d)， 
Fig. 3(e)，Fig. 2(f)に示すようにジルコニアは ZrO2，アル
ミナは Al2O3 を用い，サーメットは，主成分が明らかと
なっていないので TiN・TiC・WC の 3 種を独立に用いて
平均を取った．  
界面の距離 d は，最密面中心原子の最外殻が接触する距離
を d = 0Åとした． 
3.2 計算解析方法 
 原子核が及ぼす力の遮蔽や内殻電子の悪影響を考慮し
て，エネルギ抽出の対象は被削材原子と工具材原子の外殻
軌道である HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital) 軌
道とした．なお，Fig. 3(a)に示した距離 d を-1.0Åか 1.0Å
まで変化させてエネルギを求め，距離に対する同エネルギ
変化の最大傾きを結合力とした． 
 さて，量子力学的な結合力は Fig. 3(b)に示すようなバネ
結合に近似できる．後述するが，本手法ではこのバネ近似
を利用するので，本節でバネ定数 K を算出しておく．K
値は被削材原子と工具材原子間の結合力を距離で微分す
ることによって得られる．本来，被削材は工具すくい面上
を滑るので原理的には Fig. 3 の水平方向の距離で微分す
るべきであるが，界面原子の実際の動きは複雑であること
と簡単化のために，本手法では Fig. 3(b)に示す様に被削材
原子を垂直方向に移動する場合の結合力と距離 d を用い
て K を近似する． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 (a) Simulation model[WC-Fe]  (b)Spring bonding model 
    
 
 
 
 
 
 
 (c)ZrO2 cluster model     (d) Al2O3 cluster model  
     
 
 
 
 
 
(e)TiN cluster model      (f) TiC cluster model 
Fig. 3  Simulation model for K-value 
3.3 粘性係数Γの算出 
 Table.1 に式(6)を用いて算出した粘性係数 Γ を示す．同
式の Γは𝜔𝑑と γが分かれば算出できるので，γには最大値
1 を仮定し，𝜔𝑑は𝜔𝑑 =√K/Mから算出する．なお，同式の
M は被削材で固着に影響の強い原子の質量をとり，K は前
節で求めたバネ定数を用いる． 
Table 1 Viscous coefficient 
 
4. 転位数 nの具体的な算出 
4.1 被削材の空孔濃度 
 空孔が入ると結晶のエネルギは高くなるが，点欠陥の配
置の仕方は複数あるので，有限温度ではある程度の点欠陥
を含む方が実現確率は高い．例えば，空孔を含む 16 個の
格子点から成る結晶を考える．結晶中に一個の空孔が存在
するという巨視的状態は．空孔がどの格子点にあるかの場
合の数＝16 通りの微視的状態を含む．空孔一個を導入す
るのに必要なエネルギを𝐸𝑓
𝑉とすると，いずれの微視的状
態も温度 T では𝑒−𝐸𝑓
𝑉 𝑘𝐵𝑇⁄ に比例する確率で実現する．ここ
で𝑘𝐵はボルツマン定数である．そのような微視的状態の
数は，二個の空孔が存在するという巨視的状態に対しては
16C2=120，三個の空孔が存在する巨視的状態に対しては
16C3=560，···と，空孔の増加とともに多くなる． 
 有限温度 T に保たれた結晶中に熱平衡で存在する点欠
陥の濃度は，点欠陥一個をつくるのに必要なエネルギ(形
成エンタルピー)𝐻𝑓
𝑉，空孔の数 n，系の全エトロピーS を
用いて式(10)のように表されるヘルムホルツの自由エネ
ルギを最小にするように決まる．すなわち，𝜕𝐹 𝜕𝑛⁄ = 0を
満たす n の値が熱平衡で存在する空孔の数である．単一元
素から成る結晶について考える．結晶を構成する全格子点
の数を N とすると，全エントロピーS は式(11)のように表
せる(6)． 
 
F = 𝑛𝐻𝑓
𝑉 − 𝑇𝑆                            (10) 
S = 𝑘𝐵 ln(𝑁∁𝑛) + 𝑛∆s                   (11) 
 
式(11)の右辺第一項は N個の格子点に n個の空孔を配置す
る仕方の数で決まる配置のエントロピー，第二項はその他
の原因により空孔一個当たり∆𝑠𝑓
𝑉のエントロピー変化(形
成エントロピー)があることによる項である． 
 熱平衡条件式𝜕𝐹 𝜕𝑛⁄ = 0は，N≫n のときはスターリン
グの公式から次式が成り立つ． 
 
𝑙𝑛(𝑁∁𝑛) ≈ 𝑁𝑙𝑛𝑁 − (𝑁 − 𝑛) 𝑙𝑛(𝑁 − 𝑛) − 𝑛𝑙𝑛𝑛  (12) 
 
熱平衡条件式は式(10),式(11),式(12)より次式(13)のように
表すことができる． 
𝑛
𝑁−𝑛
(≈
𝑛
𝑁
) = 𝑒
∆𝑠𝑓
𝑉
𝑘𝐵 𝑒
−𝐻𝑓
𝑉
𝑘𝐵𝑇                           (13) 
式(13)の左辺は空孔の濃度(サイト占有率)を表している. 
4.2 被削材原子のジャンプ確率 
4.2.1 空孔機構 
 Fig. 4 に空孔機構を模式的に示す．不純物原子は隣に空
孔が存在するときだけ空孔サイトへジャンプして，この原
子は拡散することができる． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. 4  Vacancy mechanism 
4.2.2 被削材原子がジャンプする確率 
 被削材内部における原子のジャンプ現象を，自己拡散す
なわち結晶構成原子と化学的に等価な元素同位体の拡散
として考える．Fig(5)は工具/被削材界面において被削材原
子がジャンプを起こすことで，工具原子との結合を断つ様
子を模式的に表したものである．空孔機構ではジャンプ距
離は最隣接原子間距離である．ジャンプ確率 P における
最隣接ジャンプサイトの数 x は，トレーサー原子の最隣接
格子点に空孔がなければならないから 
𝑥 =
[最隣接格子点の数 𝑍] × [最隣接格子点に空孔がいる確率]  
                                               (14) 
となる．右辺第二因子は，系が熱平衡にあれば，空孔の熱
平衡濃度に他ならないから，式(14)より式(15)を得る． 
  𝑥 = 𝑍𝑒
∆𝑠𝑓
𝑉
𝑘𝐵 𝑒
−𝐻𝑓
𝑉
𝑘𝐵𝑇              (15) 
これと，着目するトレーサー原子が隣の空孔へジャンプす
る確率 f は次式で求められる． 
𝑓 = 𝑒
∆𝑠𝑚
𝑉
𝑘𝐵 𝑒
−∆𝐻𝑚
𝑉
𝑘𝐵𝑇                (16) 
ここで，∆𝐻𝑚
𝑉 ，∆𝑠𝑚
𝑉 はそれぞれ，トレーサー原子が安定格
子位置にいる状態とそれが鞍点にいる状態の間のエンタ
ルピー差，振動エントロピー差である．そしてトレーサー
原子がジャンプする確率 P は𝑃 = 𝑓𝑥で求められるから式
(17)のようになる．簡単化のためエントロピー項は Z に含
め Z’とする．Z’については後に述べる．  
P = Z𝑒
∆𝑠𝑓
𝑉+∆𝑠𝑚
𝑉
𝑘𝐵 𝑒
−
𝐻𝑓
𝑉+∆𝐻𝑚
𝑉
𝑘𝐵𝑇 = 𝑍′𝑒
−
𝐻𝑓
𝑉+∆𝐻𝑚
𝑉
𝑘𝐵𝑇        (17) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. 5  Jump of work material atom 
 
Model WC ZrO2 Al2O3 Cermet
Viscous coefficient(×10-12) 10 4.3 4.1 6.1
α Ni Γ kB (J/K)
1.98×10-22 5.95×1012 10 1.38×10-23
WC-Fe
Temperature K 950 975 1000 1025 1050 1075
Tangental force kN 0.9 0.85 0.81 0.76 0.75 0.72
4.3 転位数 n の算出 
 摩擦分力に影響を及ぼす転移数は，工具表面原子群の特
定のサイトにどの程度の確率で被削材原子(クラスター)
が存在するかにより変化する．そこで被削材原子がジャン
プせずにサイトに留まる確率を求める．同値は 4.3 節で求
めた被削材原子がジャンプする確率Pを用いて式(18)のよ
うに表すことができる． 
1 − P = 1 − Z′𝑒
−
𝐻𝑓
𝑉+∆𝐻𝑚
𝑉
𝑘𝐵𝑇               (18)  
ここで，切削時における Z’及び形成エンタルピーとエン
タルピー差の和𝐻𝑓
𝑉 + ∆𝐻𝑚
𝑉 は工具すくい面上にひずみが発
生し結晶の乱れが大きく，値を見積もるのは困難なため
Z’=1，𝐻𝑓
𝑉 + ∆𝐻𝑚
𝑉 = 𝐻とする．式(18)の右辺についてテイ
ラー展開を行い第二項まで有効としてまとめると式(19)
のようになる．ここで，原子の存在確率，式(19)を Fig. 6 に
示す.比較のため式(18)の値も同時に示す．Fig. 6 から切削
時の温度領域ではテイラー展開で近似した原子の存在確
率は本来の式で求めた値とほぼ同様の傾向を示している
ので，十分使用に耐える． 
1 − P =
𝐻
𝑘𝐵𝑇
                            (19) 
次に q 個の原子から一つのクラスターが成っているとす
ると，クラスター数 C は原子数を用いて𝑁𝑖 𝑞⁄ となる．こ
こで，𝑁𝑖は理想的な結晶において単位面積あたりに存在す
る原子の数である．よって式(19)から単位面積あたりに存
在するクラスター数はC = 𝐻𝑁𝑖 𝑞𝑘𝐵𝑇⁄ と求められる．また，
摩擦分力に影響を与える転位数 n と，単位面積あたりに存
在するクラスター数 C は比例の関係であると考えられる
から，転位数 n は比例定数を g として式(20)のように表せ
る． 
𝑛 =
𝑔𝐻𝑁𝑖
𝑞𝑘𝐵𝑇
                                    (20) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. 6  Probability diagram 
 
5. 摩擦分力𝑭𝒕の推定 
 3.3 節，4.3 節で求めた粘性係数 Γ および転位数 n を用
いて式(9)から摩擦分力𝐹𝑡を求める摩擦特性式を導く．こ
こで簡単化のために𝑔𝐻𝐴𝑉 𝑞⁄ はほぼ一定と考えて工学的
係数 α を導入する．工学的係数 α は 1000K における摩擦
分力のシミュレーション結果が，実験結果のそれと等しく
なるように決めた．  
𝐹𝑡 =
𝑔𝐻𝐴𝑉
𝑞
×
𝑁𝑖𝛤
𝑘𝐵𝑇
≈ 𝛼
𝑁𝑖𝛤
𝑘𝐵𝑇
             (21) 
ここで，Fig. 7 に式(21)を用いて工具 WC-被削材 Fe の組
み合わせでシミュレーションした結果を示す．また Table 
2 にシミュレーション条件を示す．Fig. 7 には比較のため
に Table 2 の実験結果も同時に示した．シミュレーション
結果と実験結果を比較すると，やや相違があるものの切削
温度の変化に伴う摩擦分力の傾向を捉えているので，本論
文で提案したモデルは妥当性があることが分かる． 
Table 2 Simulation conditions 
 
 
 
 
Table 3 Experimental data(7) (Orthogonal dry cutting, Cutting 
condition:Tool;WC(P20),Wook; manganese steel Cutting 
speed;0.33m/s 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. 7  Tangental force 
6. 結言 
1. 工具/被削材界面で生じるすべり現象を，被削材原子
の転位によるものと仮定して導いた運動方程式中の
転位数に着目し，摩擦分力が温度の関数となるモデ
ルを提案することできた．  
2. 提案したモデルから切削温度の影響を考慮した摩擦
特性式を求め，摩擦分力を近似的に算出したことで，
新規材料の製造前に温度特性を含めた切削力を見積
もり，被削材の開発時における労力や時間の無駄を
省く可能性を見出した． 
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